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を対応させれば、説明が可能になった。また、 37.5at.%Mn組成での相の変化(低温より Pd:;Mn:l型→ Ll()型
→ fcc) の温度依存性も河様な考えで説明できた。
最後に、各棺の安定性を議論するために、 densityfunctional methodより全エネルギーを計算するソフトウ
エア CASTEP(Materials Studio 4.2)を用いての電子構造の計算から電子密度分布と出現した相の formation
energyを求めた。特に、 33.0at.%Mn組成での低温での構造で、 Pd2Mn型配列にて原子変位のある場合の
formation energyは原子変位の無い場合より低く、実験で得られた結果が正しことが立証されたc
審査の結果の要量
Pd-Mn合金は複雑な構造を有するために、正確な部分状態図が確立されていなかった。しかし、著者は精
度の高い回折強度と信頼性の高いソフトウエアを用いて、各相での原子位置を精密に決定し、さらには理論
的な計算からその正しさを立証し、当初の目的を達成させたことは高く評価出来る。今後、複雑な構造のた
めに相図が不十分な合金系に対して、著者が行った実験手法および解析方法が適用されることであろう c
論文審査ならびに審議の結果、審査委員全員一致で合格と判定された。
よって、著者は博士(工学)の学位を受けるに十分な資格を有するものと認める。
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